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図 1.1 (a)モノマーと (b)高分子。















































































モノマー 高分子 ナノ粒子 伸長した高分子
コロイド粒子 相分離構造 工業部品
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分子単体が担える領域は 1A100nm だが、これに人工物であるナノ粒子 (10nm)、コ






みからなる液体）の緩和 ( 10 8s)、より大きい重合度の高分子の溶融体の緩和 ( 1s)、
































































































































































































































位は  CH2 で、主鎖は炭素原子 C、側基は水素原子 Hである。この図では、簡単のた
めに側基は表示していない。
高分子、または分子の内部自由度には三種類がある。すなわち、結合長 l、結合角 、二
面角 である。結合長は隣接する原子間（図では、CA   CB）の距離を表し、結合角は隣
接する結合間（図では、CA   CB と CB   CC）の角度を表し、そして、二面角は隣接する
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図 2.3 図 2.2 中の点線から見た高分子の模式図。CA   CB   CC の面に対して













の数は N   1、N   2、そして N   3となる。これらの和は 3N   6である。一方、原子
の自由度をデカルト座標系で数えると 3N になり、全体的な並進と回転の自由度を除くと
3N   6になる。よって、結合長、結合角、そして二面角で測った自由度の数がデカルト







φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =







φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =












φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u λ(k)u u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N





φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2 R(t −1) 　 R(tN ) R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3) NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x y γ˜(0)i,uσi γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N























図 2.4(a)で、球はセグメントを表し、bi はセグメント iから i+1への継手ベクトルであ
る。継手の長さ jbij = bは一定とする。右の図では、ri はセグメント iの位置を表し、rG
は高分子の重心位置を表す。

























hbi  bji (2.2)
自由連結鎖の性質から、i = j で hb2i i = b2, i 6= j で hbi  bji = 0 よって、式 (2.2)の第
二項はゼロになる。
hR2N i = (N   1)b2
' Nb2 (N  1) (2.3)
上式は、セグメント数 N が十分大きいとき統計的な末端間距離は N の平方根に比例する
ことを示している。 q
hR2N i = b
p


















































































































(ri   rj)2 (2.7)














































f(b1)f(b2) : : : f(bN ) (2.10)
ここで、f(b)は一つの結合ベクトルの確率分布を表す。
f(r) = f(r) =
1
4b2
(r   b) (2.11)
式 (2.10)は、一定の長さ bの継手ベクトルがN 個連なった際、それがRと等しくなる確
率分布を表現している。








dk exp(ik R) [drf(r) exp( ik  r)]N (2.12)



















(N  1) (2.13)

















(N  1) (2.14)
積分公式 Z























(N  1) (2.16)
この式は、高分子の部分鎖の分布にも使える。すなわち、セグメント iと j を結ぶベクト
ルの長さの確率密度は、ji  jj  N のときガウス分布になる。




















φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)





t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





















0 =   _ri   @U(frjg)
@ri
+ !i (2.18)






h!i;(t)i = 0; (2.19)
h!i;(t)!j;(t0)i = 2kBTi;j;(t  t0): (2.20)













 _ri =  
X
j
hiik(ri   rj) + !i; (2.22)
i = 1; 2; : : : ; N
ここで、
Phii
j はセグメント iに結合しているセグメントに関する和を表す。N 個の運動
方程式をまとめて表現すると次の式になる。
 _r =  kAr+ ! (2.23)
ここで、r = (r1; r2; : : : ; rN )T , ! = (!1;!2; : : : ;!N )T はセグメントの位置、揺動力をそ











FT =  = diag(1; 2; : : : ; N ) (2.24)
FTF = FFT = I (2.25)







ここで、は対角行列で、p は固有値または緩和率、Iは N N の単位行列、X;Wは
それぞれ r; (!=)に対角化行列をかけた結果の N  3の行列である。また、上添字 T は
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fq;j = pp;q (2.27)
NX
p=1
fp:ifp;j = i;j ;
NX
i=1

















ここで、fp;i は対角化行列の行列成分、Xp;Wp はそれぞれ、ri;!i を線形変換した成分
3 のベクトルである。式 (2.24){(2.29) から、式 (2.23) は、ベクトル表現では式 (2.30)、
モードに分けた表現では式 (2.31)で表される。
_X =  X+W (2.30)
_Xp =  pXp +Wp (2.31)
p = 0; 1; 2; : : : ; N   1
ここで、Wp の統計的性質も白色ガウスノイズである。




式 (2.31)の p = 0は自明なモードで、重心運動を表し、どんな形状、あるいはトポロジー
の高分子でもその固有ベクトルは f0;i = 1=
p














p = 1; 2; : : : ; N   1
ここで注目するのは、異なるモードどうしは相関せず、同じモードの相関関数はただ一つ



















h(rG(t)  rG(0))2i = 1
N
h(X0(t) X0(0))2i (2.38)
式 (2.38)に式 (2.34)を使うと、式 (2.39)を得る。
h(rG(t)  rG(0))2i = 6kBT
N
t (2.39)
















(r1   r2)2 + k
2
(r2   r3)2 +   + k
2




1  1 0 : : : 0
 1 2  1 : : :








: : : 2  1 0
: : :  1 2  1
0 : : : 0  1 1
1CCCCCCCCCA
(2.42)













































































































































































































































































































φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.







































p = 1; 2; : : : ; N   1
ここで、モードの総数が N   1になっていることに注意する。これは、一つのモードが
高分子の重心の並進移動に対応しており、ここでは考えていないためである。図 2.6に、




てみる。式 (2.44)より N  pのときの緩和率のベキ乗則は次の式になる。
p / (p=N)2 (N  p) (2.45)
すなわち、緩和率はセグメント数の二乗で小さくなる。式 (2.45)ではセグメント数 N の
他にモード番号 pも含めているが、これは pモードが部分鎖 N=pの緩和に対応すると解
釈できる。図 2.7に、このように解釈したときの、部分鎖長と固有ベクトルの概形との対
応を示す。固有ベクトルが最大から最小になるまでの鎖長が対応するモードの緩和が関わ
る部分鎖長とすると、p = 1; 2; 3でそれぞれ N;N=2; N=3となる。
緩和時間は緩和率の逆数であり、式 (2.45)から、直鎖高分子の最長緩和時間のセグメン
ト数に対するベキ乗則が求められる。
1 = 1=1 / N2 (2.46)
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φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(t −5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.














φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z) φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 0.47 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)





t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.













ここで、Rg は慣性半径であり、そのベキ乗則は N1=2 である（式 (2.9)）。また、DG は高









(r1   r2)2 + k
2
(r2   r3)2 +   + k
2
(rN   r1)2 (2.48)



















































































































































































































































































































φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.














2  1 0 : : : 0  1
 1 2  1 : : : 0 0








: : : 2  1 0
0 0 : : :  1 2  1
























p = 1; 2; : : : ; N   1
ここで p は、全セグメントが等価なことで現れる位相の不定性に対応する。また、式
(2.51)から、固有値が縮退していることがわかるが、これは固有ベクトルが正弦、余弦に
分かれることを意味する。図 2.6 に、最も遅いモード p = 1; 2; 3 に関して、N = 50 の
結合行列を数値的に解いた固有ベクトルとラウス模型の変換係数 (2.50) を示す。図で、
p = 1; 2のモードは縮退しており、それぞれ正弦・余弦を表す。N  pでの緩和率のベ
キ乗則は直鎖高分子と同じである。
p / (p=N)2 (N  p) (2.52)
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φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)





t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.













φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z) φ ,ρ(ρ) ρ/⟨ρN ⟩ ρ z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . . R(tN−2) (t −1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2) R¯(tN−5) R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D σ2/3　φ(z)　 z




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





φ(z)　 z/⟨z ⟩ φN,z(z) φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
(t1) (t2) R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) R(tN− R(tN ) 　R¯(t1) 　
2)　R¯(tN−5)　R¯(t −4)　R¯(t −3)　 L, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 0.47 　 i γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t x y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l θ　φ b1 RN　 rG r1 − rG　 v　 L D 　σ2/3　φ(z)　 z




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . . R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2) ¯(t −5) R¯(tN−4)　R¯(t −3) L, R/2 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩ ⟨zN ⟩ ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/ i,i 2i t x y γ˜ 0i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ b1 RN　 rG r1 − rG σ2/3　φ(z)　 z




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.


















(r1;1   r1;2)2 + k
2






(r2;1   r2;2)2 + k
2
(r2;2   r2;3)2 +   + k
2
(r2;N   r2;1)2




(rM;1   rM;2)2 + k
2






(rG;1   rG;2)2 + k
0
2
(rG;2   rG;3)2 +   + k
0
2
(rG;M 1   rG;M )2 (2.53)























C  C 0 : : : 0
 C 2C  C : : :








: : : 2C  C 0
: : :  C 2C  C




成分が 0の行列である。どの行列もサイズはN N で、それが式 (2.55)中のM M の

























式 (2.56)で、環の重心によるモード数がM   1であることに注意する。このモード数
























































































































































































































































































































φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.




















セグメント数N とサイズ Rのベキ乗則（式 (2.9)）にも影響する。フローリーの自由エネ
ルギーに基づく議論によれば、変化した指数は次のように求められる [14]。排除体積を含
んだ高分子の内部エネルギーは、サイズの関数として、次の式になる。
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(a) (b)
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N







φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 (tN−2) 　 R(tN−1) (tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N








図 2.13 排除体積鎖のエネルギーの平均場近似の模型図。Rg は高分子の慣性半径、あ
るいは高分子が占める領域のおよその長さ、N はセグメント数、そして nは領域中の
セグメント数密度を表す。
ここで、V  R3 は高分子の占める体積、n  N=R3g は高分子内のセグメントの数密度、
は次元を調節する定数を表す。この式は、V 中に N 個のモノマーをばら撒き、モノマー
が接触したときに kBT のエネルギーが生じると解釈できる。図 2.13に、これの模式図を
示す。一方で、エントロピーの寄与は、式 (2.16)の確率密度を (状態数) (定数)とみな
して対数を取り、次の式になる。




定数の寄与は const: とした。ラウス模型のバネ力は式 (2.59) で R を減らそうとす
る \エントロピー力" が起源である。式 (2.58),(2.59) から自由エネルギー F (R) =
U(R)  TS(R)を求め、これを Rで微分すると、自由エネルギーの極小に対応する Rは
次のようになる。
R  (kBTb2N3)1=5 / N3=5 (2.60)
式 (2.60) より、排除体積相互作用でベキ乗則は 1=2 から 3=5 に大きくなることがわ
かった。この指数をフローリー指数  という。くりこみ群を使ったより精密な計算では















φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N








φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F r)




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.
















0 = 6sRH (2.62)
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(a) (b)
∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·







t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





図 2.15 流体力学的相互作用を考慮しないときと (a)するとき (b)の高分子の模式図。
矢印は流れ場を表し、RH は高分子の流体力学的半径を表す。















































36 第 2章 高分子の物理の理論φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.




















の鎖を引きずらない距離 a以下に限定されていると考え、直径 aのセグメント Na 個から
なるラウス鎖が直径 aの管に拘束されているとする。この管は鎖の横漏れを許さず、鎖は




る時刻 t = 0で高分子の経路に沿って形成された管状領域は、高分子の前後運動とともに
失われていく。管状領域の大部分がなくなる時刻が溶融体の緩和時間 1 に対応する。管
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φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N









φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N









φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2) R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N
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ブロッブ
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√





φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√





図 2.20 高分子ブラシのブロッブ描像。D は植え込み間隔、Lはブラシの高さを表す。
い。腕の平衡長を Leq = aNa とすると、腕が分岐点まで引き込む時間は、管長の分布関
数  (L)を使って次の式で表される [3]。































D = (=a2) 1=2 (2.71)
ここの議論では、二次元での植え込み密度  と三次元でのモノマー数密度 は長さ aで
無次元化されていることに注意する。つまり、面積当り (L 2)、または体積当り (L 3)の
単位に戻すためには、それぞれ =a2; =a3 とする。例えば、式 (2.71)では =a2 を用い





D ' D (2.72)
図 2.20からわかるように、数密度 の飽和している領域での値 N はブロッブ中の数密
度とおよそ等しいと考えられるので式 (2.73)が成り立ち、飽和密度は式 (2.74)になる。
N=a
3 ' gD=D3 (2.73)
N ' 2=3 (2.74)




3 ' N=(LD2) (2.75)
L ' Na1=3 (2.76)
ブラシの高さがモノマー数に比例していることに注意する。これは、高分子がブラシ中で






x ' (N=gD)1=2D (2.77)
ここで、N=gD は酔歩のステップ数（ブロッブ数）、D はステップ長さ（ブロッブ径）に
対応する。
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φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√





φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(t −3)　NL, NR/2 ⟨ρN ⟩ ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√





φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z) φN,ρ(ρ) ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 (tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√





φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√





φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5) R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√





φ(z) z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ z 　ρi　 zi　 O
R(t1) (t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√







φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z) φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
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　 i/N




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 i 　γ˜(k)i,u λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.






図 2.22 高分子ブラシの自己無撞着場理論の模式図。ri(n) は i 番目の高分子の n 番
目のセグメントの位置を表す。(a) では、i = 1 の高分子の形態 r1(n) は他の高分子
の形態に依存している。(b) では、周囲の高分子の影響は平均場 U(r) に置き換わり、
i = 1の高分子はそれのみと相互作用する。
2.8.2 自己無撞着場理論
ミルナー (Milner) らは、高分子ブラシの分布関数を自己無撞着場理論 (SCFT: Self-












ここで、ri(n)は i本目の鎖の n番目のモノマーの位置、F (K)は自由エネルギー（温度
kBT を 1としている）、T は各鎖の伸長エネルギー (2.79)の和 (バネ定数 kを 1としてい

















式 (2.80)の (r)は位置 rでのモノマー数密度を表す。ここで、鎖を一本加えたときの自
由エネルギーは式 (2.81)になる。

















ここで、U(r) =  !h(r)i はモノマーが位置 r で感じる平均場ポテンシャルである。
U(r)は (r)を通して高分子の形態変化の影響を受け、変化した U(r)はまた高分子の形
態を変化させる。この二つを自己無撞着に求めるのが SCFである。
ミルナーらは、式 (2.81)の状態和を Sk を最小にする状態一つに近似し、ポテンシャル




分大きく（例えば、式 (2.78)のように Rg  N）、高分子の揺らぎが十分小さければ（例




ri(n = 0) = i (2.83)
dri
dn
(n = 0) = 0 (2.84)
ここで、n = 0は鎖の末端を表し、式 (2.83),(2.84)は、古典粒子の初期条件 (t = 0)に対
応する。モノマー番号 iが時刻 tに対応するならば、同鎖長条件
R
di = N は同時刻条件


















dt = const:に対応する。初期速度がゼロ（式 (2.84)）で同時刻に基板に至るとき、古典
粒子が感じるポテンシャルは放物型になる。
















ここで、! は古典粒子の角振動数、T は周期であり、一往復する時間 (T ) が鎖長の四倍







セグメント数 N に対して 1より小さい場合を考える。一方で、式 (2.76)に示すように末
端の高さ自体のベキ乗則は 1なので、高さのゆらぎの比は鎖長無限大でゼロになる。phz2N i
hzN i ! 0 (N !1) (2.87)
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∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·






t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





















hzN i ! const: (N !1) (2.88)



























い基準モードに関して、p=N  1のとき、緩和率のベキ乗則 (2.45)p / (p=N)2 を得た。
これはまた、最長緩和時間 1 = 1=1 に関して 1 / N2 のベキ乗則が成り立つことも意
味している。ラウス模型からは重心の拡散係数のベキ乗則 DG / N 1 も導かれ、最長緩




1 / N2:2(式 (2.61)) を与える。流体力学的相互作用は拡散係数のベキ乗則を変化させ
る。その結果、良溶媒中では 1 / N1:8(式 (2.64))、シータ溶媒中では 1 / N1:5（式
(2.66)）を与える。
溶融体中では上記の相互作用は遮蔽され、短い高分子では素朴なラウス模型が有効にな
る。このような状態では、1 / N2（式 (2.67)）が得られる。一方、長い高分子ではお互
いが絡まり合う効果で、高分子の運動の遅化が起こる。絡まり合った高分子の運動は、酔
歩状軌跡の管中の高分子の前後運動で記述され、緩和のベキ乗則は 1  L2eq=Dline / N3




比例する（式 2.76）：L = hzN i / N . 自由端条件は、ブラシの末端では力がはたらいてい
ないことを意味し、末端の変位の大きさもセグメント数に比例することが導かれる。この
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表 2.1 この章で紹介したモデルによる、最長緩和時間 1 のセグメント数 N のベキ乗
則のまとめ : 1 / N Rouseはラウス模型、EVは排除体積、Goodは良溶媒、Theta





N Rouse EV Good Theta Bad Melt(S) Melt(L) Brush
R2g 1 1.2 1.2 1 2/3 1 1 2
c
D 1G 1 1 0.6 0.6 1/3 1 2
b 1
1  R2g=DG 2 2.2 1.8 1.5 {a 2 3 3
ことと、ラウス模型の素朴な考え{高分子全体の拡散の速さはセグメント数に逆比例する{

























量子スケール ( 10 10m,  10 12s) このスケールでは原子核や電子が対象であ
り、モデル化には量子力学が使われる。関連する現象は、原子間ボンドの生成や切断、電
気伝導、光に対する応答などである。
原子スケール ( 10 9m,  10 9   10 6s) 原子や粗視化した原子（ユナイ













































UFENE(jri   rj j) +
X
(i;j)
ULJ(jri   rj j) (3.2)



























12    r 6 + 14i (r < rc)
0 (r  rc)
(3.5)
ここで、kは r  R0のときのバネ定数、R0は有限伸び、はレナード・ジョーンズポテンシ
ャルの相互作用の強さの尺度、はセグメントの径のスケール、そして rcは相互作用のカッ
トオフ距離を表す。無次元化したのち、パラメーターとして k = 30; R0 = 1:5; rc = 21=6
を与えると（;  はそれぞれ無次元化の尺度になり  =  = 1）、バネの平衡長はおよそ







 _ri =  @U(frjg)
@ri
+ !i (3.6)


























































































































































































































































































































































































φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t






t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





図 3.1 2 セグメントと 1 ボンドのポテンシャルの概形。LJ はレナード・ジョーンズ
ポテンシャル (3.5)、FENEは有限伸張非線形バネポテンシャル (3.4)を表す。それぞ
れのポテンシャルのパラメーターは表 3.1に示される。
















(r < R0) (3.9)
h!i;(t)i = 0; h!i;(t)!j;(t0)i = 2kBTi;j;(t  t0) (3.10)
ここで、ri; tは無次元化された変数、k;R0; rc,そして kBT は無次元化された定数である。
定数の値を表 3.1にまとめる。
シミュレーションはオイラー法による。式 (3.7)を時刻 tから t+tまで積分すると式
(3.11)になる。









hWi;(t)i = 0 (3.13)












UFENE(jri   rj j) +
X
hi;ji















9    z 3i (0 < z < zc)
0 (z > zc)
(3.17)
ここで、基板は z = 0にあり、上空間 z > 0にあるビーズが下空間 z < 0に入り込まない
ようにしている。式 (3.16)のポテンシャルの模式図を図 3.2に示す。式 (3.17)は、カッ
トオフ長なしのレナード・ジョーンズポテンシャルを下空間 z < 0にわたって積分した相
互作用と類似している。

























0(z 9   z 3) (z < zc) (3.20)
h!i;(t)i = 0; h!i;(t)!j;(t0)i = 2kBTi;j;(t  t0) (3.21)
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φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN rG r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′ rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





φ(z)　 /⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ( )　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩ ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2 ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩




t = 0 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.









無次元化した式 (3.16)の UFENE と ULJ は、それぞれ式 (3.8),(3.9)と同じである。ここ
で、ri; tは無次元化された変数、k;R0; rc; kBT; ; 0; zc は無次元化されたパラメーターで
ある。パラメーターの値を表 3.1にまとめる。シミュレーションはシミュレーションソフ


















(r < rcut) (3.22)














表 3.1 ブラウン動力学法 (BD)と分子動力学法 (MD)のシミュレーションのパラメー
ター。k;R0 はそれぞれ有限伸びバネポテンシャルの有効バネ係数、伸びきり長、rc は
レナード・ジョーンズ相互作用のカットオフ距離、 はビーズの摩擦係数、そして 0; zc
はそれぞれ壁ポテンシャルのエネルギースケールとカットオフ距離を表す。
k R0 rc kBT  
0 zc
BD 30 1.5 21=6 1.0 { { {
















緩和モード解析 (relaxation mode analysis, RMA) [56{70]は、注目するシステムの緩




















主成分 RMA などが開発されてきた。粗視化 RMAでは、システムを構成する自由度のう
ち、隣接するグループを一つの自由度に均す [59{62, 64, 65]。例えば、長い直鎖高分子で
は、鎖に沿った複数のモノマーの位置を平均するなどである。主鎖 RMAでは、タンパク











4.2, 4.3, 4.4節ではそれぞれ、通常の RMAあるいは一段階 RMA、二段階 RMA、そ













4.2 通常の RMA（一段階目） 57
率 Tt(QjQ0)は、系が初期状態 Qから時間 tで状態 Q0 になる確率で、系の統計的時間発
展を記述している。式 (4.1)の固有値問題はまた、次の変分問題と等しい。
Rp = 0; Rp[p] = hp()p(0)ihp(0)p(0)i (4.2)
ここで、h   iは平衡状態での統計平均を表す。緩和モードは次の規格直交条件を満たす。
hp(t)q(0)i = p;q exp( pt) (4.3)
ここからは、シミュレーション結果への適用法を述べる。変分問題 (4.2)の試行関数は、
系のシミュレーションの物理量の線形変換で近似される。











緩和モードの寄与が減る。変換係数 fp;i は、変分問題 (4.2)における変分パラメーターに
対応する。試行関数 Xp を変分問題 (4.2)に代入することで、式 (4.6)の相関行列の一般











fp;iCi;j(t0)fq;j = p;q (4.7)
ここで、Ci;j(t)は重要な物理量の相関行列である。
Ci;j(t) = hRi(t)Rj(0)i (4.8)
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式 (4.6)から、RMAで実際に行なうことは、シミュレーションの時系列データから 2
つの時刻の相関行列 Ci;j(t0 + ); Ci;j(t0)を求めて GEVPを解くことである。結果の固
有ベクトル ffp;igは緩和モードに対する変換係数に対応し、固有値 fe pgは緩和率に
対応する。緩和率は昇順に並べられる: 1 < 2 < : : : N . GEVP(4.6) の二つのパラ

















~gi;p = exp(pt0=2)gi;p (4.12)
式 (4.11),(4.12)は直感的には次のように理解できる。式 (4.9)の時間発展した Ri で相関
行列を計算すると、t0 だけ進んだ相関行列 Ci;j(t + t0)ができる。これを Ci;j(t)に遡ら







式 (4.12)の ~gi;p は緩和モード Xp から物理量 Ri への寄与を表している。これを、pを固
定して iに関してプロットすることにより、高分子の運動を解釈することができる（例え






式 (4.9),(4.11),(4.13)の Np は妥当なモード数を表す。シミュレーションで評価した相
関行列には統計誤差が含まれるため、GEVP(4.6)の結果のN 個のモードがすべて良いふ
るまいのモードとは限らない。その中には、負の固有値を与えるモードや、式 (4.14)で不





式 (4.9)の上で述べたように、相関行列の再構成 (4.11)がシミュレーション結果 (4.8)
とよく一致するなら、緩和モード解析は妥当であり、パラメーター t0;  は適切だったと
言える。発展時間 t0 は速い緩和モードの相対的な寄与を減らすので、一般的に、大きな
t0 であるほどモードの見積もりも正しくなる。しかし一方で、大きな t0 は相対的な統計
誤差も大きくし、GEVPを数値的に不安定にする。そのため、シミュレーションの精度




る。そこでは、パラメーター t0;  は、GEVP(4.6)が解けるように小さな値が選ばれる。
その結果粗く見積もられた緩和モードのうち、最も遅い Np 個が二段階目で試行関数の近
似に用いられる。




ここで、ftpgは多発展時間である。発展時間 tp は、Xp に潜在する無限のモードのうち、
最も遅い Np 個のモードの寄与は十分残るように、それより速いモードの寄与は十分小さ
くなるように選ぶ。Xp の典型的な時間スケールはおよそ 1=p であり、tp もこれに基づ
いて決めるのが妥当である。よってここでは、1=p の定数倍とする。
tp = (1=p) (4.16)




























f 0v;q = u;v (4.18)
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ここで、C 0p;q(t)は Xp からなる相関行列である。
C 0p;q(t) = hXp(t)Xq(0)i =
NX
i;j=1
fp;iCi;j(t0 + t)fq;j (4.19)
二段階目の緩和モードの変換係数 ff 0u;pgは GEVP(4.17)の固有ベクトルで与えられ、対
応する緩和率 f0ug は固有値で与えられる。緩和モードの順序は対応する緩和率の昇順
とする : 01 < 
0
2 <    < 0Np . すなわち、二段階目で実際行なうことは、一段階目の
GEVP(4.6) で使った相関行列 Ci;j(t) を C 0p;q(t) に変換し、成分に異なる発展時間 tp を
かけて GEVP(4.17)を解くことである。行列の変換係数は一段階目の GEVPの固有ベク
トル ffp;igであり、発展時間のスケールは対応する緩和率 fpgで与えられる。




























通常の RMA と同様、二段階 RMA の結果から再構成された相関行列 (4.22) とシミュ
レーションの結果が長時間で一致しているなら、二段階 RMAの結果は妥当で、パラメー



















関行列が妥当になるまで繰り返す。多段階 RMA は二段階 RMA の自然な拡張である。
それゆえ、一ステップ内の手順は前節とほとんど変わらない。ここでは、sステップ目の


















































































ここで、C(s 1)i;j (t)は前段階で用いた相関行列であり、ff (s)p;i gは前段階でGEVPを解いた結
果の固有ベクトルである。s+1段階目の緩和モードの変換係数 ff (s+1)u;p gはGEVP(4.27)
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の固有ベクトルとして与えられ、対応する緩和率 f(s+1)u g は固有値として与えられる。
緩和モードの順序は対応する緩和率の昇順とする : (s+1)1 < 
(s+1)
2 <    < (s+1)N(s+1) .






















































p;u 1  k  s
(4.33)
式 (4.33)の係数 f~(1)i;ugは ~(s+1)i;u ! ~(s 1)i;u !    ! ~(1)i;u と計算され、各ステップでは、
対応する逆変換係数 fg(k)i;p g と発展時間 ft(k 1)ig、そして最終的な緩和率 f(s+1)u g が使
われる。通常の RMAや二段階 RMAと同様、多段階 RMAの結果から再構成された相
関行列 (4.32)とシミュレーションの結果が長時間で一致しているなら、多段階 RMAの
結果は妥当で、各ステップでのパラメーター N (k); t(k)p 、そして  (k) の選択は適切だった
ことになる。パラメーターの選び方は 6.2.2節で具体的に述べる。

































u;p 1  k  s
(4.36)
f~(1)i;ugと同様、f ~'(1)u;igは ~'(s+1)u;i ! ~'(s 1)u;i !    ! ~'(1)u;i と計算される。f ~'(1)u;ig による












= 1 u = v
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表 4.1 多段階 RMA の表記法と一段階 RMA、二段階 RMA の表記法の対応のまと
め。X(s+1)u は s+ 1段階目で求める近似的な緩和モード、f
(s+1)







u は s+ 1
段階目で求める緩和モードの緩和率、N (s+1) は s + 1 段階目の妥当なモード数、~(1)i;u
はX(s+1)u から Ri への逆変換係数、~'
(1)












p に与える発展時間、 (s) は s 段階目の
GEVPの参照時間、N (s) は s段階目の妥当なモード数、f (s)p;i は s段階目で求めた変分
パラメーター、そして C(s 1)i;j は C
(s)
p;q への変換で用いる s   1 段階目の相関行列を表
す。a: 一段階目では前段階の相関行列と変分パラメーターは存在しない。b: 本論文で
は明記していない。

















































 (s)   0





























すことは 2.7節で見た。すなわち、腕の長さ N の分岐高分子が溶融体中で緩和するには、
 exp(N)という時間がかかる。この極めて強い依存性は実験やシミュレーションで確
かめられている [6]。図 5.1 の二列目は、環状高分子が作る特徴的な構造を示している。
環状高分子には端がなく、これは高分子の性質に大きな影響を持つと考えられている。例
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直鎖高分子 分岐高分子 星型高分子
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φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ( ) ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) (tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2 5 R¯(tN−4)　R¯(t −3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1 RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1
0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.














は式 (3.5)、バネポテンシャルは式 (3.4)である。ポテンシャルのパラメーターは表 6.2に
まとめられる。


















N M t Tinit Tsimul 1=
0
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ri;n   rG (5.1)
i = 1; 2; : : : ; 32
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わらない）、トポロジー対称性（[n]カテナンの頭と尾の環は統計的に等しい）、そして、空











i; j = 1; 2; : : : ;M







二段階 RMA の一段階目のパラメーターは従来と同じ t0;  である。今回はそれらを





理量とし（式 (4.15)）、再び変分問題 (4.2)を解く。これは、一段階目の相関行列 Ci;j(t) を
GEVP(4.6)の固有ベクトル ffp;igで二段階目の相関行列 C 0p;q(t)に変換し（式 (4.19)）、
二段階目の GEVP(4.17) を解くことに対応する。二段階目の GEVP のパラメーターは
Np; tp,そして  0 であり、それぞれ Np = 7; tp = 0:3(1=p);  0 = 20とした。ここで、p
は一段階目で見積もった緩和モードに対応する緩和率である。
e.従来のRMAとの比較
二段階 RMA の効果を検討するために、従来の一段階 RMA でも解析した。こちらの










∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.






∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2 rG,M　 fp,i N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·





t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ z 　ρi zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i γ˜(k)i,u λ(k)　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i t x y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
i/N ξ　 F(r)
l θ　φ　 b1 RN G　 r1 − rG v L D 　σ2/3　φ(z) z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t) t
⟨∆ 2 /⟨ρN ⟩2　 ⟨∆ 2 /⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r) r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·





t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆ 2 /⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2) R¯(tN−5) R¯(tN−4) R¯(tN−3) NL, NR/2 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2 ⟩ ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 i γ˜(k)i,u λ(k)u 　 u/N Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l θ　φ b1 RN rG　 r1 − rG　 v　 L D σ2/3 φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆ 2 /⟨zN ⟩2　 X(s)u
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U( )　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall N 100 M = 224 φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·
2





t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10 00nm　 ∼ 1 00µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨ N ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ) /⟨ρN ⟩ ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . . 2 −1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　 ¯(t −3) NL, NR/2 ⟨ρN ⟩ ⟨∆ρ2N ⟩ ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 i γ˜(k)i,u λ(k)u u/N Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
i/N 　ξ　 F(r)
l θ　φ　 b1 RN rG　 r1 − rG　 v L D 　σ2/3 φ(z) z 　 C(1)p,p(t)
k k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 λ γ˜i, /
√
A′u　 A′u
u/MN 　 Ci,i(t) t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2 ⟨∆ 2N / zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall N 100 M = 224　φ(r) r 　 a
R(t1) (t2) 3 4 5 (t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·





t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2 ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′ rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r UFENE　 ULJ Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
(t1)　 R 2 　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·





t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　 ¯(tN−4)　 ¯ 3) NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG, 　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U r 　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·





t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.












元の変数、あるいはセグメント位置を Ri、基準モードを Xp としたとき、基準モード





hXp;Xq;i = p;q; (5.5)















(i = 1; 2; : : : ;M) (5.6)





_Xp =  pXp +Wp (5.7)
hWp;(t)i = 0; hWp;(t)Wq;(t0)i = 2kBT

C2p;p;q(t  t0) (5.8)
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ここで、p は pモードの緩和率、Wp; は対応するモードの揺動力の直交座標系での 成
分を表す。
c.セグメント間の距離にベキ乗則が成り立つ
高分子の鎖に沿った i番目のセグメントと j 番目のセグメントの間の距離は、iと j が
十分離れているとき次のベキ乗則が成り立つ。
h(Ri  Rj)2i ' b2ji  jj2 (ji  jj  1) (5.9)
ここで、 はフローリー指数を表し、bはセグメント間（[n]カテナンでは環間）の実効的な
距離を表す。式 (5.9)は、理想鎖でのセグメント間の距離を表す式 h(Ri Rj)2i = b2ji jj
に対応する。bを求める際は、シミュレーションで末端間距離 hR2N iを計算する。
hR2N i ' b2(N   1)2 (5.10)










32 (2  2) cos[(1  )]
(2   1) (5.12)








































































































































































































































































































































































φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u　 A′u




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.















図 5.4 時間相関行列の対角成分 C1;1(t); C8;8(t)と C15;15(t) と時間の片対数グラフ。
実線と破線はそれぞれ二段階 RMAと通常の RMAのによる再構成を表す。
表 5.2 二段階 RMAの発展時間、および通常の RMAと二段階 RMAの結果の緩和時間。
p 1 2 4 5 6 7
tp 2270 452 160 76 42 26
1=p 7190 1570 622 335 208 142
1=0p 8320 1890 740 390 242 160
番を表す。例えば、i = 1; 32は両末端の環を指し、i = 2; 31は両末端から二番目の輪を指
し ; : : : ; そして、i = 16; 17は両末端から最も離れた環を指す。二段階 RMAの結果はシ
ミュレーション結果と良く一致しており、また、従来的な RMAよりも一致していること

















 1  8  16  24  32
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.

















































































































































































































































































































































































環のビーズ数 N = 10）では、カテナンの緩和時間の尺度と環状分子のそれがかけ離れて
いたため、粗視化の考え方が妥当とされたのである。もしも、環の数が十分多い一方で










































































































































































































































































































































∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·






t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.








 0.02  0.1  0.2
2SRMA 
Linear
∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 (t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·
R(1)(t2)　 R(1)(t4)　 R(1)(t6)　 R(1)(t8)
R(2)(t4)　 R(2)(t8)
L∗　σ∗　 u/M
RH　 NL, NR/2 　 ∝ N0.51L 　 ∝ N0.47R 　 ∝ N1.0L 　 ∝ N0.94R 　 ∝ N0.99L 　 ∝ N0.98R




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





図 5.7 （点）二段階 RMAで見積もった [n]カテナンの緩和率と、（実線）線形化近似




































解析では RMAを拡張した二段階 RMAを用いた。二段階 RMAの妥当性は相関行列
の再構成により確かめられる（式 (4.22)）。再構成された相関行列はシミュレーションか
ら直接計算されたものと長時間まで良く一致しており、見積もった緩和時間とモードは妥
当であると考えられる（図 5.4）。逆変換係数 ~i;u は各モードの自由度への寄与を表す（式




















間の鎖長依存性は、100  NL  200で 1 / NL ;  ' 5:9である。これは理論の予想
 = 3や先行研究のシミュレーション結果  ' 3:7より著しく大きく、長時間のシミュ
レーションと新しい RMA が高分子ブラシの隠された緩和運動を特定したことを示して
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 はモノマーの断面積で、ブラシの高さ L は高分子の経路長で規格化されている。注
































































































































































































































































































































































































































































































































1∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·






t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.


































!緩和モード解析の関連する物理量 (relevant physical quantities)に鎖のす
べての自由度を含め、同時に解析する（式 (6.2)）。
(iii)鎖の中間のセグメントが最も遅い
! 式 (4.34) により、最も遅い緩和モードの逆変換係数 ~(1)i;1 を自由度 i に関しプ
ロットし、緩和モードが最も寄与している自由度を探す。
(iv)究極的な緩和は絡まり合いや引き込み































図 6.2 (a)鎖長 NL の直鎖ブラシの高分子、(b)鎖長 NR の環状ブラシの高分子の模




ウェアの HOOMD-BLUE [54, 55]を用い、プロセッサーは GPUを用いた。運動方程式
を積分するアルゴリズムは速度ベルレ法で、時間刻み幅はt = 1:0 10 2 とした。時間
発展に関するパラメーターは表 6.1にまとめられる。
調べたブラシは、鎖長（ビーズ数）NL = 50; 100; 150; 200の直鎖高分子のブラシと、鎖
長 NR = 100; 200; 300; 400の環状高分子のブラシである。直鎖ブラシと環状ブラシの一
高分子の模式図と、NL = 100 のブラシのスナップショットを図 6.2に示す。ブラシは、
基板上の規則三角格子点に固定されたビーズにボンドすることで配置した。直鎖ブラシと
環状ブラシの植え込み密度はそれぞれ L = 1=8と R = 1=16である。環状鎖ブラシで
は、折り返しにより根元のモノマー密度が二倍になることを考慮して、R = L=2とし
た。この密度は、ブラシが伸長するには十分濃厚な条件である（図 6.8の末端高さのベキ










1 > 40 であり、シミュレーションは十分長時間行なわれたと考
えられる。
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表 6.1 各ブラシのシミュレーション条件と最長緩和時間。M は鎖数、Nall = NM は






M Nall Lx Ly Tinit Tsimul th 1=
(s)
1
NL = 50 224 11200 42.6 42.1 1.5e4 8.0e4 1.0 1.0e3
100 224 22400 42.6 42.1 2.0e5 6.5e5 10 1.5e4
150 224 33600 42.6 42.1 2.3e6 5.0e6 100 1.5e5
200 168 33600 36.5 36.9 5.0e6 3.4e7 200 9.0e5
NR = 100 270 27000 64.5 67.0 1.5e4 2.0e4 1.0 890
200 208 41600 55.9 59.6 2.3e5 9.0e5 15 9.8e3
300 132 39600 47.3 44.7 1.2e6 3.6e6 80 4.2e4








さ f(i; zi); i = 1; 2; : : : ; Ng である。図に模式図を示す。方位  に関して、規則三角格
子状に植えられた状態ではほぼ等方的と考えられるので、これを考慮しない。RMA で
は全自由度の動的揺らぎを一度に考慮するため、動径と高さの二乗の変位、すなわち












ap, bp　λp　φp　 Q 　 NQ　Γ(Q|Q′) 　 Tt(Q|Q′) 　 R = ⟨φpTtφp⟩⟨φpφp⟩ 　 Tt(Q|Q′) 　
Γ(Q|Q′)　R　 Ri　φp　 Cij(t)　 (xy, xy)　 (xy, z)　 (z, z)　 Cii(t)　 t
τ1 = 1.44e6 　λp　 p/N 　 λp　g˜ip　g˜ip/σi　 i 　∼ nm　 ∼ µm 　 ∝ N−6.2
　Ri(Q)　g˜ip　λp　ρρ　ρz　 zρ　 zz　τ1 ∝ N∆, ∆ ≈ 3.7　 λ1　g˜ip　 Xp(Q)　 CRMAij (t)　f˜pi　





























































































ap, bp　λp　φp　 Q 　 NQ　Γ(Q|Q′) 　 Tt(Q|Q′) 　 R = ⟨φpTtφp⟩⟨φpφp⟩ 　 Tt(Q|Q′) 　
Γ(Q|Q′)　R　 Ri　φp　 Cij(t)　 (xy, xy)　 (xy, z)　 (z, z)　 Cii(t)　 t
τ1 = 1.44e6 　λp　 p/N 　 λp　g˜ip　g˜ip/σi　 i 　∼ nm　 ∼ µm 　 ∝ N−6.2
　Ri(Q)　g˜ip　λp　ρρ　ρz　 zρ　 zz　τ1 ∝ N∆, ∆ ≈ 3.7　 λ1　g˜ip　 Xp(Q)　 CRMAij (t)　f˜pi　





























































































図 6.3 高分子のセグメントの位置表記の模式図。i は接地点から i番目のセグメント
の円筒座標系での動径、zi は高さを表す。
ぎをもたらし、解析を困難にするので、RMAではこれらのビーズを取り除いている。取









2i =i (1  i  N)
z2i N=i (N + 1  i  2N)
(6.2)
i =
(ph(2i )2i (1  i  N)q




i   h2i i (6.4)
z2i = z
2
i   hz2i i (6.5)
ここで、i; zi はそれぞれ、根元から数えた i番目のビーズの動径と高さを表す。この操
作により、多段階 RMAの一段階目の相関行列の対角成分は規格化され、Ci;i(0) = 1と
なる。(c)で述べたように、実際の解析では根元の自由度は取り除かれている（すなわち、
1  i  Ne; N + 1  i  N +Ne を考えない）。
d.物理量の事前平均 (pre-averaging) 時間間隔の短い揺らぎを除去するため、物
理量 (6.2)の相関行列は次のように計算する。
Ci;j(t) = h Ri(t) Rj(0)i; (6.6)
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φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =







φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
Rt1　 Rt2　 Rt3　 Rt4　 . . .　 RtN−2　 RtN−1　 RtN　R¯t1　R¯t2　R¯tN−5　R¯tN−4　
R¯tN−3
1
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z) φN,ρ(ρ) ρ/⟨ρN ⟩ ρ　 z ρi zi　 O
t1　 Rt2　 Rt3　 Rt4　 . . .　 RtN−2　 RtN−1　 RtN　R¯t1　R¯t2　R¯tN−5　R¯tN−4　
R¯tN−3
1
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ) ρ/⟨ρN ⟩ ρ　 z 　ρi zi　 O
t1　 Rt2　 Rt3　 Rt4　 . . .　 RtN−2　 RtN−1　 RtN　R¯t1　R¯t2　R¯tN−5　R¯tN−4　
R¯tN−3
1
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1)
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩ ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =






φ(z) z/⟨zN ⟩ φN,z(z)　φ ,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(t −5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =






φ(z) z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4) R¯(tN−3) NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =






φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ z ρi　 zi　 O
(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) . . . R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) R¯(t1)
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4) R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩ ⟨∆z2 ⟩　 sl






φ(z)　 z/⟨zN ⟩ φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z ρi　 zi O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . . R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　 L, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =













ここで、Ri(t)は時間 t後の期待値 (式 (4.5))でなく、サンプリングした時系列中の一つ
のデータであることに注意する。th はサンプリング間隔を表し、各シミュレーションに
おける th は表 6.1にまとめられている。図 6.4に、物理量の時間に関する事前平均の模
式図を示す。図では、t1 から tN で、隣接する三時刻の物理量が平均されている。この
手法の良い点は、緩和時間が時間 Ntth 以下の緩和モードから生じる統計誤差を減らし
たスムーズな相関行列を作れることである。これにより、一段階目の RMA でこれ以外
の方法では不可能な有限の発展時間 t0 ' Ntth を使うことができる。本研究では、平均
間隔 Ntth を最長緩和時間の 1/200 程度にして、一段階目の GEVP の ; t0 をそれぞれ
 = th; t0 = Ntth    とした。例えば、NL = 200の直鎖ブラシでは、th = 200; Nt = 15









(mCi;j(t) + mCj;i(t)) (6.8)
ここで、mCi;j(t)はm番目の鎖の相関行列である。環状ブラシでは、これらに加え、i番
目と NR + 1  i番目のセグメントが統計的に等しいトポロジー対称性も考慮する。
f. 一般化固有値問題で複数の  で平均 RMA では、二時刻の相関行列 Ci;j(t0 +
); Ci;j(t0) の減少分を指数関数 fe pg の和で表している（式 (4.6)）。ここでもしも、
Ci;j(t0 + ) が統計誤差で大きい値になっていると、結果の緩和率が不自然に小さくな
るか、GEVPの固有値が 1より大きくなることがある。この問題は、複数の  で相関行
列を均すことで緩和することができる。正の整数 m;n で参照時間の幅を  = mth から
6.2 方法 87



















ここで、複数の  に対して fp;i; p の変化は少ないとして、平均の外に出している。N は
物理量の数を一般的に表し、今回のビーズ数とは関係ないことに注意する。結局、二つの
相関行列Di;j ; Ci;j(t0)で GEVPを解くと、固有ベクトル fp;i と固有値 Ep を得ると言っ
ている。Ep から緩和率 p を求めるには、次の方程式を解く。
Ep = A
m 1 An+1
1 A ; A = e
 pth (6.10)
(g)でも述べられているように、Ci;j(t)を複数時刻で計算するのは時間がかかるので、本
研究では二段階目以降にこの工夫を用いた。また、平均の幅を長くすると p; fp;i が変わ
る恐れがあるので、n =3{5とした。
g.対称・半対称モードを分ける 環状ブラシでは、トポロジーの対称性により、環
状高分子の片方の腕 (i = 1; 2; : : : ; NR=2のセグメント)ともう片方の腕 (i = NR; NR  
1; : : : ; NR=2 + 1のセグメント)で GEVPの固有ベクトルが完全に同じになる対称モード
と、符号が逆になる半対称モードが存在する。
（対称）fp;NR+1 i = fp;i (6.11)
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ここで、i; j に関する和は、根元の Ne 個のセグメントを取り除いて行なわれる (工夫 b)。
すなわち、一段階目に、二時刻分だけ相関行列 Ci;j(t0); Ci;j(t0 + ) を計算して GEVP
を解き、結果の固有ベクトル fp;i を得る。そして、二段階目で、シミュレーションデータ
Ri を fp;i で変換して、長時間の相関行列を計算する。結果の相関行列の時間を t0 ずらせ
ば、二段階目で用いる C(1)p;q (t)を得る。通常、一段階目の物理量の数は  1000で、二段
階目のモード数は  10なので、この方法で長時間の相関行列の計算も楽に行える。
i. RMAの妥当性の検証は Ci;i(t)よりも C
(1)
p;q (t)で行なう これは、あるステップ、

















































表 6.2 鎖長 NL = 200の直鎖ブラシの多段階 RMAの k ステップ目のパラメーター。
は発展時間と前ステップの緩和時間の倍率、t1 は最長の発展時間、 は GEVPのず
らし時間、N (k) は GEVP後の妥当な緩和モードの数、そして、1=1 は最長緩和時間
を表す。
(k 1) t(k 1)1 
(k 1) N (k) 1=(k)1
k = 1 { 2800 200 11 4.9e4
2 0.65 3.2e4 1000 10 2.9e5
3 0.12 3.4e4 1000 9 4.2e5
4 0.10 4.2e4 1000 8 6.0e5
5 0.12 7.2e4 1000 7 6.7e5
6 0.10 6.6e4 1000 6 9.0e5
k. 各段階の RMA のパラメーター (k 1);  (k 1); N (k) の決定 本研究では、各段
階のパラメーターのモード数 N (k), 発展時間の倍率 (k 1), そして、GEVP の参照時間
 (k 1) を経験的な一定のルールに基づき決定した。





では、一段階目の GEVP(4.6)の結果のモード数は 394 （根元のビーズを取り除いている
ことに注意する）だが、このうち二段階目に使える良いふるまいのモード数は N (1) = 11
である。
一段階目のパラメーターは、t(0)i = t0 と 
(1) である。経験的に、t0 は最長緩和時間の
1/200{1/300 程度が適当である。t0 を決めたら (d) によって Ci;j(t) を事前平均で計算
し、 (1) = th として、GEVPを解く。




これを示す。ここで、自己相関関数 hX(1)p (t)X(1)p (0)i = C(1)p;p(t) は式 (6.13) と多時間間
























φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u　 A′u




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.









































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) R(t3) 　 R(t4) 　 . . . −2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2 ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 0.47 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN rG r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u　 A′u




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.








を選ばなければならない。直鎖ブラシ NL = 200では、六段階目で妥当な最長緩和時間を
得るので、そこから逆算して最終的なモード数を 5か 6にするため、N (1) = 11とした。
モード数 5か 6というのは、最終的な解空間の頑健性を保つために必要な、経験的な基準
である。







しい。直鎖ブラシ NL = 200では、(2) = 0:65で GEVPを解いたとき、11番目のモー
ドが異常になる。二段階目の参照時間  (1) にはあまり注意を払わなかった。大きな  は
緩和時間を長く見積もる一方、後続の相関行列に多くのノイズを導入する。本研究では小
さい値を用いた。三段階目以降、主に注意を要するのは (k) である。(1) の選択と同様
に、GEVPの結果、最も速いモードが異常になるようにする。経験的に (k) ' 0:1が望
ましい。
多段階 RMAの濃厚ブラシへの適用で主な工夫は以上であるが、より柔軟な解析のため
の工夫も存在する。具体的に、環状ブラシ NR = 400 の対称モードの解析を例にして述
べる。表 6.3に、k = 2; 3; 4のステップでの発展時間 t(k 1)p と一段階目の緩和モードへの
寄与 (6.16)を示す。ここで、th = 200はサンプリング間隔を表す（表 6.1）。発展時間は、
先に述べた t(k 1)p = (k 1)(1=
(k 1)
p )を基本として、次のように補正される。
l.最も速いモードの発展時間はゼロ 一般に、小さい発展時間を課せば振幅 A(2)u は
大きくなる。ルール (l)は、ルール (k)の (k) の選択で述べたように、最も速いモードが
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p; u = 1 108 0.94 84 0.87 116 0.82
2 42m 0.76 48m 0.64 78m 0.52
3 28m 0.79 40m 0.68 56m 0.56
4 24m 0.65 30m 0.56 36m 0.49
5 22m 0.55 26m 0.47 12n 0.54
6 2 0.77 4 0.72 6 0.59
7 2 0.72 2 1.14 0l 7.9e4






































































関数である：(z) = 1(z < hzN i); 0(z > hzN i): 一方、SCFTでの分布は上に凸の放物型
である。シミュレーション結果からはどちらも一部正しいように見える。z < hzN iであ
















































































































































φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩
1
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩
1
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩
1















型では、鎖は水平方向に酔歩しながら垂直方向には真っ直ぐ伸び、末端は z ' Lの天井ブ
ロッブに局在すると予測する（図 2.20）。しかし、シミュレーションでは、末端は小さく






分散を示す。ここで、h2N i = h2N i   hN i2; hz2N i = hz2N i   hzN i2 はそれぞれ、末










































































































































































































































































































































































































∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·







t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z) z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩ ρ　 z 　ρi　 zi　 O
t R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·







t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼ nm　 ∼100n 　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩ φN,z(z) φN,ρ(ρ) ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 2) (t3) (t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
¯(t2 R¯(tN−5)　R¯(t −4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/ N ⟩2　 ∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·
( )







t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼ nm　 ∼100n 　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩ φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2 R¯(tN−5)　R¯(t −4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/ N ⟩2　 ∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r) r 　 UFENE ULJ　 Uwall　 N = 100 M = 224　φ(r)　 r 　 a
(t1) R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 (t5) (t6) R(t7)　 R(t8) · · ·
( )







t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·
R(1)(t2)　 R(1)(t4)　 R(1)(t6)　 R(1)(t8)
R(2)(t4) R(2)(t8)
L∗　σ∗　 u/M
RH　 NL, NR/2 　 ∝ N0.51L 　 ∝ N0.47R 　 ∝ N1.0L 　 ∝ N0.94R 　 ∝ N0.99L 　 ∝ N0.98R




t = 　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ ⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2) R¯(tN−5)　R¯(t −4)　R¯(tN 3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩ ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall N = 100　M = 224 φ(r)　 r a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5) R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·
R(1)(t2)　 R(1)(t4)　 R(1)(t6)　 R(1)(t8)
R(2)(t4)　 R(2)(t8)
L∗　σ∗　 u/M
RH　 NL, NR/2 　 ∝ N0.51L 　 ∝ N0.47R 　 ∝ N1.0L 　 ∝ N0.94R 　 ∝ N0.99L 　 ∝ N0.98R




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z 　 z C(1)p,p(t)
k k′　 rG,1 rG,2　 rG,M fp,i　 N = 0 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N 100 M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6) R(t7)　 R(t8) · · ·
R(1)(t2)　 R(1)(t4)　 R(1)(t6)　 R(1)(t8)
R(2)(t4)　 R(2)(t8)
L∗　σ∗　 u/M
RH NL, NR/2 ∝ N0.51L 　 ∝ N0.47R 　 ∝ N1.0L 　 ∝ N0.94R ∝ N0.99L 　 ∝ 0.98R




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩ ⟨∆z2N ⟩ slope =
0.51 　 0.47 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u u/N 　 Ci,i(t)σ2i t x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l θ φ b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v L　 D 　σ2/3　φ(z) z 　 C(1)p,p(t)
k k′ rG,1　 rG,2 rG,M　 fp,i N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1) (t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·
R(1)(t2)　 R(1)(t4)　 R(1)(t6)　 R(1)(t8)
R(2)(t4)　 R(2)(t8)
L∗　σ∗ u/M
RH　 NL, NR/2 　 ∝ N0.51L 　 ∝ N0.47R 　 ∝ N1.0L 　 ∝ N0.94R 　 ∝ N0.99L 　 ∝ N0.98R




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρ ⟩ ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t x y 　γ˜(0)i,uσi γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u γ˜i,u/
√
A′u A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100 M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·
R(1)(t2)　 R(1)(t4)　 R(1)(t6)　 R(1)(t8)
R(2)(t4)　 R(2)(t8)
L∗　σ∗　 u/M
RH　 NL, NR/2 　 ∝ N0.51L 　 ∝ N0.47R 　 ∝ N1.0L 　 ∝ N0.94　 ∝ N0.99L ∝ N0.98R




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) R(t2) R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN− ) R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩ ⟨∆ρ2N ⟩ ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩ slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N Ci,i(t)σ2i　 t 　 x y γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D σ2/3　φ(z)　 z C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6) R(t7)　 R(t8) · · ·
R(1)(t2) R(1)(t4)　 R(1)(t6)　 R(1)(t8)
R(2)(t4)　 R(2)(t8)
L∗　σ∗　 u/M
RH　 NL, NR/2 　 ∝ N0.51L 　 ∝ N0.47R 　 ∝ N1.0L 　 ∝ N0.94R 　 ∝ N0.99L 　 ∝ N0.98R




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼ A˚　 ∼1nm　 ∼10nm ∼100nm ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z) z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) R(t2) 　 R(t3) R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5) R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/ 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·
R(1)(t2)　 R(1)(t4)　 R(1)(t6)　 R(1)(t8)
R(2)(t4)　 R(2)(t8)
L∗　σ∗　 u/M
RH　 NL, NR/2 　 ∝ N0.51L 　 ∝ N0.47R ∝ N1.0L 　 ∝ N0.94R 　 ∝ N0.99L 　 ∝ N0.98R




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





∼1A˚　 ∼1nm ∼10nm ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩ φN,z(z)　φN,ρ(ρ) ρ/⟨ρN ⟩ ρ　 z 　ρi zi　 O
R(t1) (t2) R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN− ) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) R¯(t1)
R¯(t2) R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩ ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
i/N 　ξ F(r)
l　θ　φ b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩ √⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·
R(1)(t )　 R(1)(t4)　 R(1)(t6)　 R(1)(t8)
R(2)(t4) R(2)(t8)
L∗　σ∗　 u/M
RH　 , NR/2 　 ∝ N0.51L 　 ∝ N0.47R 　 ∝ N1.0L 　 ∝ N0.94R 　 ∝ N0.99L 　 ∝ N0.98R




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.















6.21）。また、(a),(b)のベキ乗則（(平均) / N1=2、(分散) / N）は、二種類のブラシは
接地点から末端まで、水平方向に酔歩していることを示唆している（三次元空間中の酔歩
の末端距離の平均と分散は式 (2.16)から求められる）。このふるまいは高分子溶融体や濃





hN i hzN i h2N i hz2N i
線状ブラシ 0.51 0.99 1.0 1.8








































































































































































































































































































































































 50  100  150  200
Linear
Ring
∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(t −5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·







t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.




















RMAで解析した結果を述べる。最初に、最長の直鎖ブラシ NL = 200について、解析の
主な結果を述べる。すなわち、多段階 RMAの各段階の変遷、相関行列の再構成、逆変換
係数と緩和モードの時系列による高分子の運動の解釈などである。次に、直鎖ブラシの緩



























































































































































∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·
R(1)(t2)　 R(1)(t4)　 R(1)(t6)　 R(1)(t8)
R(2)(t4)　 R(2)(t8)
L∗　σ∗　 u/M
RH　 NL, NR/2 　 ∝ N0.51L 　 ∝ N0.47R 　 ∝ N1.0L 　 ∝ N0.94R 　 ∝ N0.99L 　 ∝ N0.98R




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.





図 6.10 多段階 RMAの各ステップでの緩和率 (k)u と (モード)/(鎖長)。
和率の鎖長依存性をみる。一連の解析は環状ブラシについても行なわれる。最長の環状ブ
ラシ NR = 400について、多段階 RMAの変遷を除き、直鎖ブラシ NL = 200と同様に
結果を述べる。そして、環状ブラシの最長緩和モードの鎖長依存性をみる。
6.4.1 直鎖ブラシ
・多段階RMAによる緩和率 (k)u と逆変換係数 ~
(1)
i;u の変化




最も遅いモードの逆変換係数 ~(1)i;1 を元の自由度 i についてプロットしたものである。こ
こで、1  i  N では接地点から i番目のビーズの動径成分を表し、N + 1  i  2N で
は根元から i N 番目のビーズの高さ成分を表す。横軸で、取り除かれた根元のビーズに





図 6.12に、相関行列の対角成分を示す。図 6.12(a)は接地点から 40,120, そして 200番
目のセグメントの動径成分を表し、(b)は同じセグメントの高さ成分を表す。各成分は元
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NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　





(s) u/NL　 p/NR　 Ci,i(t)σ2i　 t 　γ˜(1)i,u　γ˜(1)i,uσi i 　γ˜(1)i,p (
√
NL/σi) 　 i/NL　
R/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0 τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　
2　 k ← k + 1　 ∝ N−5.9L 　 ∝ N−2.2　 ∝ N−3.7 x,y　 z
i d /2







































































































































































φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
Rt1　 Rt2　 Rt3　 Rt4　 . . .　 RtN−2　 RtN−1　 RtN　R¯t1　R¯t2　R¯tN−5　R¯tN−4　
R¯tN−3　 NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩ 　 ⟨∆ρ2N ⟩ 　 ⟨zN ⟩ 　 ⟨∆z2N ⟩ 　 slope = 0.51 　 0.47 　 i 　
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図 6.12 根元から 40,120,そして 200番目のセグメントの (a)動径成分と (b)高さ成
分の相関行列の対角成分の片対数プロット。
は hz2i N (t)z2i N (0)i 点はシミュレーションから直接計算されたもの（式 (4.8)）、線




図 6.13に、最も遅い一部の緩和モードについて、物理量の寄与 f~(1)i;ug（式 (4.34)）を
示す。物理量のラベル iについて、Ne < i  200は動径成分、200 +Ne < i  400は高
さ成分を表す (Ne は解析から外された根元のセグメントの個数)。図 6.13(a)で、最も遅
いモード (u = 1)の寄与は根元の動径成分で最大である。これは、根元のセグメントの運
動が最も遅いことを示している。(b)では、~(1)i;u に標準偏差 i がかかり、長さの二乗の次























φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
Rt1　 Rt2　 Rt3　 Rt4　 . . .　 RtN−2　 RtN−1　 RtN　R¯t1　R¯t2　R¯tN−5　R¯tN−4　
R¯tN−3　 NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩ 　 ⟨∆ρ2N ⟩ 　 ⟨zN ⟩ 　 ⟨∆z2N ⟩ 　 slope = 0.51 　 0.47 　 i 　






(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ) ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
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NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　










NR/σi) i/ i,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　










R/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　










NR/σi i/ i,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　













式 (4.35) により、遅い緩和モードの時系列 X(s)u を求めた。大きい jX(s)u j を生じさせ
る高分子の形態は、u番目の緩和モードの重要な運動を表現していると考えられる。よっ
て、最大と最小の X(s)u を与える形態を比較することで、緩和モードの運動を詳細に調べ
た。結果を図 6.14に示す。図 (a)と (b)はそれぞれ、最も遅い緩和モードに最大値と最
小値を与える高分子の形態を表す。図では、上添字 (s)を省略している。輪は、20セグメ
ントごとの平均的な動径と高さを表す。














成分 Ne < i  20の平均からのずれが、最も遅い緩和モードに最大の寄与をしているこ




















































































































































































































































































































 1  100  200  300  400
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NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　
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図 6.14 最も遅い緩和モードの (a) 最大値、および (b) 最小値を与える高分子の形
態。(c)緩和モードに対する dN セグメントの寄与の動径成分と高さ成分 (dN = 20)。
(d){(f)二番目に遅いモードにおける (a){(c)に対応する。
と考えられる。二番目に遅いモードについて、(f)より、より長い根元部分 Ne < i  40
の動径成分のずれがモードに最大の寄与をしている。(d)と (e)を比較すると、長い根元










100 第 6章 濃厚高分子ブラシと多段階緩和モード解析の応用
図 6.15 図 6.14(a)の高分子の形態（赤）と周囲の高分子（灰）。
(a) (b) (c)⬇平均コーン








図 6.17は、長さ NL = 50; 100; 150そして 200のブラシの緩和率を多段階 RMAで見
積もった結果を示している。NL = 100; 150 そして 200 についての最長緩和時間 1 は、
次のベキ乗則を示す。
1 / N; ' 5:9 (6.18)
この指数  ' 5:9 は、理論的予測  = 3 [88] や先行研究のシミュレーション結果
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3,j R¯j　ρ　 z 　 X1 =
13.6　 X1 = −3.3　 X2 = 12.2　 X2 = −14.1　τ1 = 9.0× 105　τ1 = 1.6× 105
X1 = 4.6　 X1 = −6.1　 X2 = 21.7　 X2 = −7.1　 X3 = 18.4　 X3 = −18.8
1
∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
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R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE　 ULJ　 Uwall　 N = 100　M = 224　φ(r)　 r 　 a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4) R(t5)　 R(t6)　 R(t7) R(t8) · · ·
R(1)(t2)　 R(1)(t4)　 R(1)(t6)　 (1)(t8)
R(2)(t4)　 R(2)(t8)
L∗　σ∗　 u/M
RH　 NL, NR/2 　 ∝ 0.51L 　 ∝ N0.47R 　 ∝ N1.0L 　 ∝ N0.94R 　 ∝ N0.99L 　 ∝ N0.98R




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.
















存性に至る。大きな指数  ' 5:9は、このようなふるまいへ向かう遷移的な値の可能性
がある。図 6.17はまた、速いモードの依存性がベキ乗則 (s)u / (u=NL)2 に従うことを示
している。
6.4.2 環状ブラシ




図 6.18 で、RMA で再構成した相関行列の対角成分と、シミュレーションから直接計
算したものを比較している。図 6.18(a)は接地点から 40,120そして 200番目のセグメン
トの動径成分、(b)は高さ成分を表している。直鎖ブラシと同様、各成分は物理量の標準
偏差で補正されている。最長緩和時間が 1 ' 1:6  105 であることを考えると、多段階
RMAの再構成は、末端付近のセグメントを除き直接計算した結果と長時間まで一致して
いる。よって、多段階 RMAの結果は、少なくとも最も遅い一部のモードについて妥当と
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φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z) φN,ρ ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
Rt1 t2　 Rt3　 Rt4 . . .　 RtN−2　 RtN−1　 RtN R¯t1　R¯t2　R¯tN−5　R¯tN−4　
R¯tN−3　 NL, N /2　 ⟨ρN ⟩ 　 ⟨∆ρ2N ⟩ 　 ⟨zN ⟩ ⟨∆z2N ⟩ 　 slope = 0.51 　 0.47 　 i 　
γ˜(k)i,u λ
(k)










NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　










NR/σi)　 i/ i,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　












NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　










NR/σi)　 i/ i,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t) f (k)p,q C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　







図 6.19 (a) 最も遅い u 番目の緩和モードの i 番目の物理量への寄与 ~(1)i;u と、(b) そ
れに物理量の標準偏差 i をかけたもの。




図 6.19 に、遅いモードの物理量に対する寄与 f~(1)i;ug を示す。変数のラベル i につい









された環状高分子の対称性に基づく。そこでは、i = 1; 2; : : : ; NR=2番目のセグメントと
i = NR; NR   1; : : : ; NR=2 + 1番目のセグメントがそれぞれ統計的に等しい。図 6.19(b)
では ~(1)i;u に標準偏差 i がかかり、長さ二乗の次元が復活している。縦軸の尺度の差が直
鎖ブラシのときより大きくなっていることに注意する。例えば、直鎖ブラシでは 6.13(b)







の形態はそれぞれ最も遅い緩和モードに最大値 X1 = 4:6 と最小値 X1 =  6:1 を与え
る。ここで、上添字 (s) は省略している。図 6.14 や式 (6.17) と同様、輪は接地点から
20; 40; : : : ; 200番目のセグメントの平均の動径と高さを表す。(c)では緩和モードは動径











ドとも大きく異なる。反対称モードでは、i = 1; 2; : : : ; NR で ~'
(1)
u;NR+1 i =   ~'
(1)
u;i が、
i = NR + 1; NR + 2; : : : ; 2NR で ~'
(1)






その符号を変えることを意味する。例えば、右腕は i = 1; 2; : : : ; NR=2のセグメントを表
し、左腕は i = NR; NR   1; : : : ; NR=2+ 1のセグメントを表す。したがって、最大のX3
を与える高分子の形態は両腕の交換によって最小の X3 をも与えうる。このことは (g)と
(h)によって示されている。(g)では右腕が平均コーンの外、左腕が内にあり、(h)では逆
である。よって、三番目に遅いモードは右腕と左腕が平均コーンに交互に出入りする運動








 1  200  400  600  800
X1=4.6
-6.1





NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　







2,i R¯j　ρ　 z 　 X1 = 13.6　 X1 = −3.3　 X2 =
12.2　 X2 = −14.1　τ1 = 9.0× 105　τ1 = 1.6× 105
X1 = 4.6　 X1 = −6.1　 X2 =
1





NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　











3,j R¯j　ρ　 z 　 X1 =
13.6　 X1 = −3.3　 X2 = 12.2　 X2 = −14.1　τ1 = 9.0× 105　τ1 = 1.6× 105
X1 = 4.6　 X1 = −6.1　 X2 =
1
(b) (c)





NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　




























































































































































































































































































































NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　











3,j R¯j　ρ　 z 　 X1 =
13.6　 X1 = −3.3　 X2 = 12.2　 X2 = −14.1　τ1 = 9.0× 105　τ1 = 1.6× 105
X1 = 4.6　 X1 = −6.1　 X2 = 21.7　 X2 = −7.1　 X3 =
1





NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　











3,j R¯j　ρ　 z 　 X1 =
3.6　 X1 = −3.3　 X2 = 12.2　 X2 = −14.1　τ1 = 9.0× 105　τ1 = 1.6× 105


































































































































































































































































































































NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　











NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　











3,j R¯j　ρ　 z 　 X1 =
13.6　 X1 = −3.3　 X2 = 12.2　 X2 = −14.1　τ1 = 9.0× 105　τ1 = 1.6× 105
X1 = 4.6　 X1 = −6.1　 X2 = 21.7　 X2 = −7.1　 X3 = 18.4　 X3 = −18.8
1





NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　











3,j R¯j　ρ　 z X1 =
13.6　 X1 = −3.3　 X2 = 12.2　 X2 = −14.1　τ = 9.0× 105　τ1 = 1.6× 105







 1  200  400  600  800
X1=18.4
-18.8





NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　






















































































































































































































































































































NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　










NR/σi) i/ i,j(t) t0 τ g˜i,p C
(k)
p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　












NR/σi)　 i/NR Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　










NR/σi) i/ 　Ci,j(t)　 t0 τ　g˜i,p　C(k)p,q (t) f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　
γ˜(0)i,p k ← 2 1　 ∝ N−5.9L 　 ∝ N−2.2　 ∝ N−3.7 x,y　 z∑i+dN/2
j=i−d /2 β˜
(1)
u,i j ρ z
1





NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　










NR/σi)　 i/N i,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　





図 6.20 最も遅い緩和モードの (a) 最大値、および (b) 最小値を与える高分子の形
態。(c)緩和モードに対する dN セグメントの寄与の動径成分と高さ成分 (dN = 20)。
(d){(f) と (g){(i) はそれぞれ、二番目、三番目に遅いモードにおける (a){(c) に対応
する。
6.4 結果：動特性 105















鎖長 NR = 100; 200; 300 そして 400 の環状高分子で多段階 RMA で見積もった緩和
率を図 6.23 にまとめる。全鎖長の環状ブラシによる最長緩和時間 1 は次のベキ乗則を























































































































































































NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t)　 t0　τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ　











3,j R¯j　ρ　 z 　 X1 =
13.6　 X1 = −3.3　 X2 = 12.2　 X2 = −14. 　τ1 = 9.0× 105　τ1 = 1.6× 105
X1 = 4.6　 X1 = −6.1　 X2 = 21.7　 X2 = −7.1　 X3 = 18.4　 X3 = −18.8
1





NR/σi)　 i/NR　Ci,j(t) t0 τ　g˜i,p　C(k)p,q (t)　 f (k)p,q　C(k−1)p,q (t)　N (k), t(k)p , τ (k)












3,j R¯j　ρ　 z 　 X1 =
13.6　 X1 = −3.3　 X2 = 12.2　 X2 = −14.1　τ1 = 9.0× 105　τ1 = 1.6× 105
X1 = 4.6　 X1 = −6.1　 X2 = 21.7　 X2 = −7.1　 X3 = 18.4　 X3 = −18.8
1
∼1A˚　 ∼1nm　 ∼10nm　 ∼100nm　 ∼ 1µm　 ∼ 100µm 　 ∼1mm
φ(z)　 z/⟨zN ⟩　φN,z(z)　φN,ρ(ρ)　ρ/⟨ρN ⟩　ρ　 z 　ρi　 zi　 O
R(t1) 　 R(t2) 　 R(t3) 　 R(t4) 　 . . .　 R(tN−2) 　 R(tN−1) 　 R(tN ) 　R¯(t1) 　
R¯(t2)　R¯(tN−5)　R¯(tN−4)　R¯(tN−3)　NL, NR/2　 ⟨ρN ⟩　 ⟨∆ρ2N ⟩　 ⟨zN ⟩　 ⟨∆z2N ⟩　 slope =
0.51 　 0.47 　 i 　γ˜(k)i,u　λ(k)u 　 u/N 　 Ci,i(t)σ2i　 t 　 x 　 y 　γ˜(0)i,uσi　γ˜(0)i,u　λ(s)u
　 i/N 　ξ　 F(r)
l　θ　φ　 b1　RN　 rG　 r1 − rG　 v　 L　 D 　σ2/3　φ(z)　 z 　 C(1)p,p(t)
k 　 k′　 rG,1　 rG,2　 rG,M　 fp,i　 N = 10 　 M = 32 　λ′u　γ˜i,u/
√
A′u　 A′u
　 u/MN 　 Ci,i(t)　 t
⟨∆ρ2N ⟩/⟨ρN ⟩2　 ⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩2　 X(s)u 　
√⟨ρ2i ⟩　√⟨z2i ⟩
U(r)　 r 　 UFENE ULJ Uwall N = 100 M = 224　φ(r)　 r a
R(t1)　 R(t2)　 R(t3)　 R(t4)　 R(t5)　 R(t6)　 R(t7)　 R(t8) · · ·
R(1)(t2) R(1)(t4)　 (1)(t6)　 R(1)(t8)
R(2)(t4)　 R(2)(t8)
L∗　σ∗　 u/M
RH　 NL, NR/2 　 ∝ N0.51L 　 ∝ N0.47R 　 ∝ N1.0L 　 ∝ N0.94R 　 ∝ N0.99L 　 ∝ N0.98R




t = 0　 t < τ1　 t ≈ τ1√
⟨∆z2N ⟩/⟨z ⟩ → 0　
√
⟨∆z2N ⟩/⟨zN ⟩ → const.










u / (u=NR)2 を表す。
示す。
1 / NR ;  ' 3:7 (6.19)
この指数  ' 3:7は式 (6.18)の直鎖ブラシの結果  ' 5:9よりずっと小さいが、理論的
























多段階 RMA の妥当性は相関行列の再構成により確かめられる（式 (4.32)）。再構成
された相関行列はシミュレーションから直接計算されたものと長時間まで良く一致して






た。絡まり合い現象はまた、緩和時間のベキ乗則 1 / N を劇的に変えうる。直鎖ブ
ラシでは  ' 5:9（式 (6.18)）であり、これは理論の予測  = 3 [88]や先行研究の結果
 ' 3:7 [93] より際立って大きい。これは、絡まり合ったブラシの究極的な緩和挙動で
ある腕の引き込みの長鎖極限での依存性 1 / eN（式 2.70）へ至る遷移的な値なのかも
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